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本年度は、主として TCNQ および Ag-TCNQ を対象として、京都大学化学研究所スーパ
ーコンピュータシステムに導入されている Materials Studio の DMol パッケージを使用し
て振動励起のシミュレーションを行い、実験で得られたピークの帰属を行った。 
1. DMol ソフトウェアを用い、X 線構造解析の結果を元に、分子構造・結晶構造の構造最




 単分子では TCNQ のシアノ基は等価であるが結晶中では周辺環境の違いにより非等価で
ある。しかし、計算により得られた振動モードはわずかに異なるエネルギー値を示すものの、結
果として単分子の計算結果とほぼ同じ値となっていた。実験によって得られた振動励起のピー
クは 165 meV, 270 meV にあらわれており、それぞれ、C-C, C=C と C≡Nの振動モードと推
定される。これらの値は計算値や赤外吸収スペクトル法による文献値と良い一致を示しており、
aloof EELS 法により、振動スペクトルの測定ができていると判断できた。 
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